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Abstract. The Barnes-Hut algorithm is an approximate method
used for gravitational simulation of N-Bodies. The irregular nature
of this code presents challenges for its computing in parallel sys-
tems. Additional obstacles in this computation pattern arise to ef-
Sectively use the computational capability of multicore architectures
with SIMD instructions. Our focus on this work is to implement and
analyze the efficiency of the Barnes-Hut parallel traversals with
implicit octrees and the use of AVX2 vector instructions. The ex-
periments validate the eff ectiveness of our method, which has high
GFLOP/s rate and takes considerably less energy in simulations.

Resumo. O algoritmo Barnes-Hut é um método aproximado ampla-
mente usado na simulacao gravitacional de N-Corpos. A natureza
irregular desse coédigo apresenta desafios para sua computagcao em
sisternas paralelos. Obstaculos adicionais ocorrem nesse padrao
de computagao quando se deseja a utilizacao eficaz da capacidade
computacional de arquiteturas multicore com instrucoes SIMD. O
enfoque deste trabalho é implementar e analisar a eficiéncia do ca-
minhamento paralelo Barnes-Hut com octrees implicitas e uso de
instrucoes vetoriais AVX2. Os experimentos demonstram a efetivi-
dade do método, que apresenta altas taxas de GFLOP/s e econo-
mia de energia nas simulagoes.

1. Introducao

A simulacao dos N-corpos gravitacional pelo método direto (particula-
particula), embora exata, apresenta complexidade quadratica O(N?) tor-
nando inviavel seu uso em larga escala. No entanto, € importante o
estudo de técnicas eficientes para implementacao dos métodos diretos
[Arora et al. 2009] em arquiteturas multicore e aceleradores, pois estes
podem ser também utilizados na composicao de outros métodos que apre-
sentem menor complexidade computacional.

Barnes e Hut [Barnes and Hut 1986] propuseram um algoritmo
aproximado (BH) de calculo de forcas de complexidade O(N log N) base-
ado no caminhamento em octrees. O algoritmo exibe padroes comuns
de computacao e comunicacao de importancia no estudo de modelos e
arquiteturas de programacao paralela [Asanovic et al. 2006].



No algoritmo BH, grupos de particulas sao organizados em
subarvores, com um nodo pai resumindo as propriedades desse cluster
de particulas. Octrees sao estruturas de dados de subdivisao de espaco
que reduzem a complexidade computacional do algoritmo de calculo de
forca. O processamento de estruturas de dados esparsas, como octrees,
apresenta problemas de desempenho para aplicacao de paralelismo bem
como na utilizacao de instrucoes SIMD (Single Instruction, Multiple Data)
em arquiteturas multicore e particularmente em GPUs, devido ao padrao
irregular de acesso aos dados. Comumente sao utilizados formatos com-
pactos ou estruturas de aceleracao especiais para representacao de dados
esparsos, minimizando problemas com os padroes irregulares de acesso.

O trabalho em [Nunan Zola et al. 2014] apresentou o uso de oc-
trees implicitas que possibilitam o caminhamento eficiente Barnes-Hut
em GPUs. No presente trabalho investigamos a aplicabilidade de tais es-
truturas no método BH e vetorizacao em AVX2 (Advanced Vector Exten-
sions, da Intel) para simulacao paralela em arquiteturas multicore, de-
monstrando sua eficacia. Cabe observar que o caminhamento na arvore
apresenta padroes nao regulares de computacao, mesmo com a utilizacao
de octrees implicitas. Assim, a aplicacao de vetorizacao automatica pela
simples utilizacao de opcoes de compilacao nao € eficaz, razao pela qual
nesse trabalho a vetorizacao é codificada explicitamente com o uso de
instrucoes intrinsecas AVX2.

O restante do trabalho esta organizado da seguinte forma: Na
Secao 2 analisamos trabalhos relacionados. Na Secao 3 apresentamos
com mais detalhes o método Barnes-Hut. Na Secao 4 € explicada nossa
implementacao paralela deste método, bem como o uso de instrucoes
AVX2 para a melhoria do desempenho da simulacao. Na Secao 5 os re-
sultados obtidos sao apresentados. Finalizamos com as conclusoes na
Secao 6.

2. Trabalhos relacionados

Métodos eficientes foram desenvolvidos em [Burtscher and Pingali 2011]
para gerar e percorrer octrees baseados em ponteiros em GPUs em
simulacoes gravitacionais de BH. O desempenho deste codigo foi analisado
por [Zecena et al. 2013], incluindo comparacoes com codigos para CPUs
multicore. Outro simulador que € executado em GPUs foi apresentado por
[Bédorf et al. 2012]. Este codigo utiliza uma octree esparsa baseada em
ponteiros, mas com uma estrutura diferente. As arvores sao geradas e
caminhadas em pré-ordem. Os corpos sao ordenados segundo suas cha-
ves de Morton. Esta etapa e as subsequentes onde existem transferéncias
de dados para reordenacao dos nodos internos ocupa aproximadamente
66% do tempo da geracao da arvore. Uma possivel vantagem de ordenar
as folhas segundo a ordem de Morton € que melhora a eficiéncia do cache
durante o caminhamento na arvore.

O uso de octrees implicitas no caminhamento BH em GPUs foi apre-



sentado em [Nunan Zola et al. 2014]. A fase de transformacao da octree
esparsa também inclui o movimento de dados para o layout implicito. A
transformacao da arvore coloca os nodos em pré-ordem, usando a octree
baseada em ponteiros construida inicialmente. Essa ordem € equivalente
a ordem de Morton de todos os nodos da arvore. Desta forma, a etapa
de caminhamento e calculo de forcas apresentou consideravel ganho de
desempenho em relacao a outras implementacoes em GPU.

O uso de paralelismo aliado a vetorizacao SIMD/AVX2 foi explorado
em diversos trabalhos envolvendo problemas de N-corpos e caminhamen-
to em arvores [Yokota 2012, Long Wang et al. 2015, Arora et al. 2009],
especialmente onde havia calculo direto de forcas gravitacionais. Assim €
o caso em [Lange and Fortin 2014] que usa o método dual tree e que nao
faz uso de instrugoes SIMD intrinsecas diretamente, deixando a cargo do
compilador fazer o trabalho de vetorizacao. Isso € possivel principalmente
porque nesses métodos as interacoes sao do tipo célula-célula (C-C) o que
facilita a vetorizacao automatica. As interacoes C-C equivalem a aplicar
o método direto entre corpos internos as células que, nesse ponto, € um
padrao regular de computacao.

3. Simulacao Barnes-Hut

O método Barnes-Hut particiona o espaco utilizando uma octree, redu-
zindo assim o numero de calculos no caminhamento. Sejam [ o lado de
uma célula (cubica), d a distancia entre o corpo de referéncia e o baricen-
tro da célula e ¢ a distancia entre o centroide e o baricentro da cé€lula. Seja
também 0 o parametro de abertura (Figura 1, esquerda). O objeto e a célula
estao suficientemente afastados quando se cumpre o critério da Figura 1
a direita: neste caso o baricentro dos corpos dentro da célula € utilizado
para calcular a forca total sobre o corpo de referéncia. Senao, a célula
€ percorrida recursivamente e todas as células nela contidas sao testa-
das, eventualmente sendo utilizados os corpos dentro delas para calcular
a forca. A versao da equacao sem raizes quadradas diminui o numero de
calculos. Além disso, o lado direito da equacao € denominado COV (Cell
Opening Value) e pode ser pré-computado e armazenado para cada nodo
interno da arvore. Fazendo 6 = 0 todas as células sao abertas, obtendo-
se os mesmos resultados que com a versao quadratica. O método BH
baseado em arvores tem complexidade O(N log N).
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Figura 1. Critério para abertura de célula.



4. Caminhamento Barnes-Hut em arvore implicita com
vetorizacao SIMD/AVX2

Uma versao paralela do método Barnes-Hut que usa avores esparsas foi
implementada em C++ com uso de paralelismo em pthreads. O estado
inicial dos corpos € gerado seguindo o modelo de Plummer para aglomera-
dos globulares [Plummer 1911]. A simulacao consiste em ordenar os cor-
pos segundo suas chaves de Morton e gerar uma octree esparsa com todos
os corpos, para em seguida calcular as forcas exercidas sobre cada corpo
com uso do caminhamento na arvore gerada. Na execucao com multiplas
threads, cada uma destas atua calculando forcas sobre um subconjunto
dos corpos, com caminhamento na arvore diferenciado por core e preen-
chimento dos niveis de cache correspondentes a esse core. Consideramos
nos experimentos apenas a execucao de um fluxo de execucao por core ou
por hyperthread.

Foi também desenvolvida uma variante deste algoritmo, na qual, a
octree esparsa gerada € transformada em octree implicita, conforme mos-
trado na Figura 2. Na presente versao, a geracao e a transformacao sao
sequenciais. Nesta octree os dados dos baricentros (massa, posicao e raio)
e das folhas (massa e posicao), assim como os ponteiros a nodos internos
e folhas vizinhos sao armazenados em um arranjo. O calculo das forcas
nessa versao, e a atualizacao das velocidades e posicoes dos corpos ¢ feito
na arvore implicita mediante o uso de paralelismo vetorial com AVX2 co-
dificado manualmente com instrucoes intrinsecas, além do paralelismo
de threads.
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Figura 2. Octree esparsa e equivalente implicita. Offsets sao deslocamentos a
partir do primeiro elemento do arranjo.

Deve-se ressaltar que o peso maior nos tempos de simulacao recai
no calculo das forcas, ou seja, a etapa durante a qual a octree € percor-
rida. A ordem dos corpos na octree implicita segue a ordem de Morton.
No entanto, a ordenacao nesse caso € feita somente com pares (chave de
Morton, valor) onde o valor € o indice da posicao original no vetor de cor-
pos de referéncia. Esses valores sao armazenados em um vetor de indices
que faz o mapeamento dos corpos na arvore para suas posicoes no vetor
de corpos de referéncia.

O algoritmo proposto em [Nunan Zola et al. 2014] para o caminha-
mento na arvore implicita passa a ser implementado para ser execu-
tado em CPU multicore, usando-se explicitamente instrucoes intrinsecas



SIMD/AVX2, pois as estruturas de computacao nao-regulares existen-
tes neste algoritmo torna insuficiente a simples utilizacao de opc¢oes do
compilador usado (GCC) para otimizagcao para AVX2. Durante o ca-
minhamento na arvore implicita, para cada corpo de referéncia bus-
cado via vetor de indices de mapeamento procede-se com o calculo
das distancias entre particulas e células, reciprocos de distancias,
comparacoes entre distancias e valores de abertura de células e o calculo
de aceleracoes e forcas, usando-se instrucodes intrinsecas AVX2 para
operacoes aritméticas, gathering e load.

Com o uso de vetorizacao, os calculos de forca sao realizadas de
forma que a recuperacao dos valores dos vetores de posicao e aceleracao, €
posterior uso no calculo € paralelizado nos registradores AVX2. Com isto,
as operacoes sao realizadas em grupos de 8 (tamanho de um registrador
AVX2), o que aumenta o volume de operacoes por interacao particula-
particula (P-P) e particula-célula (P-C) em relacao a um caminhamento
escalar. Esse aumento em computacoes € benigno, pois melhora a pre-
cisao dos calculos. Além disso o uso da vetorizacao AVX2 resulta em alta
para taxa de FLOP/s, diminuicao nos tempos de caminhamento e no con-
sumo de energia. A abertura de uma célula (AC) ocorre quando um corpo
de referéncia esta suficientemente proximo a esta (Figura 1). Nesse caso o
algoritmo visita os nodos internos e calcula forcas de interacao com esses
nodos. Caso nao ocorra a abertura o numero de operacoes € menor pelo
calculo aproximado pelo uso do centro de massa da célula e tomando-se
o desvio da subarvore nesse ponto.

Foi também definido um mecanismo para utilizacao da vetorizacao
AVX2 em conjunto com o processamento em threads. O processamento de
corpos foi dividido por uma quantidade configuravel de threads de acordo
com o multicore utilizado. A utilizacao da octree implicita possibilita um
balanceamento de carga praticamente ideal, e realizado de maneira sim-
ples no processador multicore.

5. Resultados experimentais

Para verificar a performance da execucao sequencial do algoritmo de ca-
minhamento com arvore implicita e codificacao explicita da vetorizacao
AVX2 utilizou-se um processador Kabylake Intel Core i7-7500U a 2.70GHz
(2 cores, 2 threads/core), 8 GiB de memoria RAM. Este é um ambiente de-
dicado para permitir o acesso da ferramenta 1ikwid [Treibig et al. 2010]
aos contadores de performance do processador, usados para obter as me-
didas de FLOP/s, energia e uso do cache L1. Para verificacao da escalabi-
lidade com mais nucleos de processamento e diversas threads foi utilizado
com processador Broadwell Intel Xeon E5-2686v4 a 2.30GHz (8 cores, 2
threads/core), 125 GiB de memoria RAM. Nos dois casos o sistema Linux
com kernel 4.15.0 foi usado.

Como parametros das simulacoes foi utilizado o valor ¢ = 0.5 para o
parametro de abertura de uma célula da octree.



Como ja indicado na secao 4 a vetorizacao AVX2 traz um aumento
de desempenho na quantidade de FLOP/s (Figura 3), embora se note um
comportamento importante: esta quantidade € crescente até uma certa
quantidade de particulas para depois decrescer. Isto ocorre quando a par-
tir de um certo ponto do caminhamento a quantidade de interacoes com
abertura de célula (AC) € maior que a interacao entre corpos. Como nas
interacoes AC nao existem calculos de forcas, a quantidade de FLOP/s di-
minui. Outro fator importante que a octree implicita e posterior uso de
AVX2 introduzem € a consequente diminuicao de consumo de energia (Fi-
gura 3).
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Figura 3. FLOP/s e Energia - Processador Kabylake (particulas em escala lo-
garitmica)

A Tabela 1 mostra para o caminhamento em 8Mi corpos os valores
de uso do cache L1, os tempos de caminhamento (previsto e medido), bem
como o speedup (calculado conforme [Hennessy and Patterson 201 1]), to-
mando como baseline o tempo de caminhamento escalar na arvore es-
parsa. O speedup no tempo previsto calculado em termos de CPI (clocks
por instrucao) confirma o valor baseado no tempo medido. Note-se que a
taxa de requisicao L1, que representa quantos acessos existem em meédia
por instrucao, € baixa para AVX2, o que significa que a execucao destas
instrucoes causa menos impacto na utilizacao do cache.

) Taxa - Instrucdes Mem Load |Mem Load tempo | tempo Spee_dup Spee_dup
Algoritmo requisicdo| ..o radas acertos em | faltas em | CPl | previsto [medido| previsto | medido
L1 L1 L1 (clocks) (s) |(1thread)|(1 thread)
Octree esparsa escalar 0,220 3,06E+12 1,02E+12 | 3,18E+10 | 0,78 | 2,38E+12 | 682,62 1,00 1,00
Octree implicita escalar 0,050 1,28E+12 4,52E+10 | 4,52E+10 1,1 |1,40E+12| 403,12 1,70 1,69
Octree implicita AVX2 0,069 1,47E+11 6,95E+09 | 3,38E+09 | 1,37 | 2,02E+11| 58,93 11,78 11,58

Tabela 1. Caminhamento octree: Tempos, speedup e uso do cache L1 - Proces-
sador Kabylake (8Mi corpos)

Para testar a escalabilidade com threads para as versoes em arvore
implicita (escalar e AVX2) em relacao ao caminhamento na arvore esparsa
(baseline com uma thread) simulamos uma distribuicao de 8 Mi corpos no
processador Broadwell para diversas quantidades de threads, calculando
assim a aceleracao (speedup) obtida com diferentes quantidades de thre-
ads (Tabela 2).



Threads 1 2 4 8 16
Tempo escalar, arvore esparsa (s) | 1.318,81 | 682,44 | 351,38 | 184,09 | 149,03

Tempo AVX2, arvore implicita (s) 284,49 | 139,87 | 70,25 | 36,65 | 27,48
Speedup escalar, arvore esparsa 1,00 1,93 3,75 7,16 8,85
Speedup AVX2, arvore implicita 4,64 943 | 18,77 | 35,98 | 48,00

Tabela 2. Escalabilidade (strong scaling) - Processador Broadwell (8Mi corpos)

Ao observar o comportamento em threads das versoes esparsa €
implicita de caminhamento nas arvores (Tabela 2) nota-se vantagem na
implementacao AVX2, com um speedup de 4.64 a 48 vezes em relacao a
arvore esparsa e boa escalabilidade. A diferenca para o speedup no pro-
cessador Kabylake se deve as diferentes caracteristicas deste, mais recente
que o processador Broadwell, além de outras caracteristicas diferentes dos
componentes do sistema.

6. Conclusoes e trabalhos futuros

Neste trabalho apresentamos uma implementacao do algoritmo Barnes-
Hut. Anova versao paralela gera uma octree em layout implicito e o calculo
das forcgas € acelerado fazendo uso de instrucoes AVX2. Sao apresentados
resultados de tempo e speedup para varias threads.

O caminhamento na arvore implicita tem menor demanda de aces-
sos em memoria e executa menor numero de instrugcoées em comparacao
com o caminhamento em octree esparsa conforme se verifica na Tabela 2.
A taxa de requisicoes ao cache L1 também € menor no caminhamento com
arvores implicitas. O fato da medida de CPI ser menor no caminhamento
com arvore esparsa se deve ao maior uso de instru¢oes com numeros in-
teiros nessa versao, além de processar mais instrucoes escalares. As pre-
visoes de speedup da Tabela 1 se confirmaram na pratica. Mesmo com
maior CPI no caso AVX2 obtém-se menor tempo pelo uso de SIMD além
de economia de energia. Constata-se que o desempenho melhora com o
uso de AVX2 se comparado com a alternativa escalar e que ha melhora de
desempenho da versao implementada com octree implicita em relacao ao
uso da arvore esparsa.

Como metas futuras pretende-se expandir a implementacao em
AVX2 e paralelizar outras etapas da simulacao. A versao apresentada
nesse trabalho considera a escalabilidade intra-nodo de computacao com
uso de pthreads, apesar de possuir alguma capacidade de funcionamento
distribuido via MPI, que nao foi explorada. No entanto estamos desenvol-
vendo alternativas para a distribuicao da arvore implicita e pretendemos
testar a escalabilidade da solucao em cluster.
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